










































Hsoンシャルから生じるスピン軌道相互作用 ( ˆ1 )である。もう一つは h
に対し対称なポテンシャルから生じるスピン軌道相互作用と反対称な
ポテンシャルが両方働く項 (Hˆ0so&Vˆ1)である。 Au(111)、gray As(111)、 





いわゆる ~l  ~sと表せる。このことは、タイトバインディングモデルで
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2.1	 タイトバインディングモデルでの Hˆ1so と Hˆ0so&Vˆ1の効果
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ˆ ˆ Hso HsoHmodel = T + Vˆ0 + Vˆ1 + ˆ0 + ˆ1 (1) 
Hˆso rVˆn  ˆn = (~ p~)  ~   ~ wn  ~ (n = 0; 1) (2) 
Tˆ は運動エネルギー、 Vˆ0と Vˆ1は以下のようにあらわされる結晶ポテ
ンシャルである。 X 




hvˆ0(~r) = vˆ0(~r) ; hvˆ1(~r) =  vˆ1(~r) (4) 
hは原子面での鏡映操作である。 Hˆn so (n=0,1)は Vˆn(~r) (n=0,1)から生
じる、ディラック方程式の非相対論的極限から引用したスピン軌道相






ˆ Tˆ + HˆsoHfe = 1 : (5)
表面電場を 
Vˆ1 = zEz (6)
で記述できるとすると、 Hˆ1so は、文献 [1]で定義されている、いわゆる
ラシュバ ハミルトニアンに変形できる。 












































ˆ ˆ HsoHtb1 = T + Vˆ0 + ˆ1 : (10)








ほかのタイトバインディングモデル [4, 5, 6, 7, 8]では、次のように
ハミルトニアンを近似している。 
ˆ ˆ HsoHtb2 = T + Vˆ0 + Vˆ1 + ˆ (11)0 





Hsoただし、この系において ˆ0 によるラシュバ効果は、 Vˆ1とセットで生
じることが分かっている。このことを考慮して、 Hˆ0so によるラシュバ












1996年に Au(111)において、 ARPES(Angle Resolved PhotoEmission 
Spectroscopy)による観察で初めてラシュバ効果が観測された [12]。バ
ルク Auは fcc構造で、(111)表面は三角格子が積層した構造になって

























る [19, 23]。スピンの向きは、波数の向き に対し、波数 1次に比例す
る場合は で変化するが、波数 3次に比例する場合 3で変化する。こ
れらことは、自由電子モデルによる解析では説明がつかず、タイトバ




























Bi/Ag(111)は、 Biを用いた表面合金であり、ラシュバ係数 3.05 eVA˚
と非常に大きい。 [23]この系は Ag(111)の上に Biを 1/3ML蒸着したの
ち加熱することで、 Agと Biが一部入れ代わり Agのハニカム格子の中
心に Biが配置され、 Agに比べて 0.85A˚外へ出た構造になっている。こ
の系でラシュバ分裂が非常に大きいのは、合金化の効果によると考え










Auなど原子番号 Zの大きな元素の単体表面 [12, 16, 17, 18]やそれらの
関連している表面合金 [23, 24, 25, 26, 27, 28, 29, 30]において大きなラ
シュバ効果が観測される傾向がある。 Hˆ1so は Zに直接は関係しない。 
Hˆ0






















した３組の固有値 (E0; E+; E )が得られ、その波動関数は以下のよう
になる。 
j01 >= jp1; "> (12)
 
j02 >= jp 1; #> (13)
 
j >= cos jp1; #> + sin jp0; "> (14)
1
 







 R = 0 (16) 
 = 3 

xx +  xy)
sin2  
+ zz cos 
p 
R ( yy + 2 2 
2  + 2t1 sin  cos 
(17)

ここで、は Hˆ1so のトランスファーある。また、 t1は Vˆ1のトランス
ファーである。 sin  cos は例えば jp1; #>と jp0; ">の線型結合係数 
18
 
の積であり、  = =4のとき最大を取るが、混成している軌道から 
Hˆ0
so が大きいとこれに近づくと考えられる。実際、 sin  cos は分数
の形で表され、分子は Hˆ0so の行列要素である。
















る [19, 20, 21]。我々のコードは二次元結晶について計算できる。原子
軌道は、相対論の効果を考慮せずに計算され、全系の行列要素は、以
下のハミルトニアンで計算される。 







なり、 Hˆ0so と Hˆ1so の寄与を比較するために、明示的に Vˆ を Vˆ0と Vˆ1に分






~kR~'i(~r   R~ ); (19) 
N 
~l 















p  ' = ( 1) i ' (20):h
を満たし、 である。 軸方向が表面垂直方向なので、 での微=0,1p z z1
分が のパルティを反転させることを念頭に置くと、 、 、 はzz w w w0 10





  w0 争kj x  E w 争 DE ki
 kj
 xx + w0争 (pi + pj = odd) (21) 
(pi + pj = odd) (22) 
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w w0











































Dこのように原子軌道のパリティ piを用いて Hˆ0so の行列要素を抜き出す
ことは、系が 1層で平らな場合には必ず実行できる。さらに、 争  w~n 争 
から  r~ vˆ0(~r)  p~ˆD
 E
という項のみを抜き出すこともできる。以'i(~r)
  'j(~r) 









 Ekj 争 の中で主要な項であると
考えられるため、この項に注目する。 Hˆ0so のオンサイト行列要素のみ
用いた場合とそれ以外の行列要素のみ用いた場合のバンド分裂を比較
























と [13]と、 Rが文献 [12]や、後に示すスラブの計算と大まかに一致す
るように定めた。 Hˆ0so と Hˆ1so を用いた場合 (Full SOI)の 5d、6s、6pか






























図 3: フェルミエネルギーを横切るバンドの F点近傍のバンド図を示す。フェルミエネ
ルギーをエネルギーの原点にとってある。横軸は FM方向の波数を表す。
フェルミエネルギーを横切るバンドに注目すると、波数一次に比例
する分裂をしており、 R=0.21 eVA˚である。 1層の平らな系であるた
め、式 .(21)、(22)と (23)の関係が適応でき、スピン軌道相互作用とし
Hsoて ˆ0 のオンサイト行列要素のみ用いた場合の Rとそれ以外のみ用
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図 5: PLを示す。 PLを注目する状態の波動関数における基底の線形結合係数二乗の和
で定義する。ただし、和は第 L層に含まれる原子についてのみ行う。 Layer numberが 
1とはもっとも表面側の原子層を示し、 15は水素原子層を示す。点は計算した PLの値






























系全体としては Hˆ0so と Hˆ1so を分類することはできないが、スラブの
各層の中では分類できる。スピン軌道相互作用を各層内にのみ考慮
Hsoし、 ˆ 0 のオンサイト行列要素のみ用いた場合とそれ以外のみ用いた
場合の Rを比較した。前者に対して R=0.18 eVA˚であり、後者に対

























イト行列要素は Hˆ0so と Hˆ1so に分離することができる。球内の Hˆ0so のオ
ンサイト行列要素のみ用いた場合に R=1.4 eVA˚であり、それ以外用
いた場合には、 R=0.0eVA˚であった。このことから gray As(111)では 
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水素のバンド、点はバルクの射影バンドである。 R=1.1 eVA˚である。 
eV˚ A[17]よりかなり大きい。このことは、文A(all)は、文献値 0.56 eV˚
















径 1A˚の球の領域に分け、 Hˆ0so と Hˆ1so の効果を分離した。その結果、球
の領域内のみでスピン軌道相互作用のオンサイト行列要素を考慮した
場合、 R=1.1 eVA˚であった。領域内でスピン軌道相互作用を分離し
Hsoた結果、 ˆ0 のオンサイト行列要素 (0)のみ用いた場合 R=1.0 eVA˚、 
Hˆ1
so のオンサイト行列要素のみ用いた場合 (1)、R=0.00 eVA˚であっ
た。また、表面第一層の外側の原子にのみ Hˆ0so のオンサイト行列要素
表 1: それぞれの用いたスピン軌道相互作用における R
スピン軌道相互作用 all 0 1 Bi1 


























ネルギーの原点にとってある。横軸は波数 (A˚ 1)である。 F点で 0 eVから 1 eVまで




2における R=3.2 eVA˚は、文献値 3.05 eVA˚[23, 24]と良い一致を示し
ている。 Bi原子について、表面バンドの F点での電子状態は、 1につ
いては主に px、pyからなり、全角運動量が 3/2つまり波数 1次に比
例しない分裂をしているはずだが、刻み幅が荒いため高次項の効果で
あたかも一次に比例する項があるように見えて R=1.0 eVA˚となって
いると考えられる。 2は主に px、py、pzからなり、 3は px、py、pzの
ほかに s軌道の寄与もある。以下に、スピン軌道相互作用のうち、す
べて用いた場合 (all)、各原子から半径 1A˚の球状の領域内でオンサイ
Hsoト行列要素のみ用いた場合 (sph)、球内の ˆ0 のオンサイト行列要素
のみ用いた場合 (0)、球内の Hˆ1so のオンサイト行列要素のみ用いた場
合 (1)、球内の Hˆ0so のオンサイト行列要素を Bi原子にのみ用いた場合 
Hso(Bi)の Rをまとめた表を示す。表 .2から ˆ0 が主要であることが分
表 2: それぞれの用いたスピン軌道相互作用における各バンドの R
スピン軌道相互作用 all sph 0 1 Bi 
R(1) 2.6 2.6 2.6 0.0 2.9 
R(2) 3.2 3.2 3.2 0.0 3.5 
R(3) 1.0 1.0 1.0 0.0 0.9
かる。また、 Bi(111)の時と同様に、すべての元素にスピン軌道相互
作用を用いた場合より大きくなっているが、 Bi原子の Hˆ0so のオンサイ
ト行列要素が主要であると考えてよいだろう。
解析的な手法を考慮すると、ラシュバ効果の生じるプロセスとして
は、 Hˆ0so&Vˆ1が主要であり、 Hˆ1so は無視できることになる。また、 vˆ0(~r)
が vˆ0(j~rj)のように球対称であると近似できるとき、 Hˆ0so は一般的に知 
37
 
られた~l  ~s相互作用とみなせる。 
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5 結論
ラシュバ効果が生じる起源として Hˆ1so と Hˆ0so&Vˆ1がありることを p
軌道の三角格子に対してタイトバインディングモデルによる計算に
よって示した。 DV-LDA法で、軌道の対称性を用いて、スピン軌道相
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とする。ブロッホ基底である、式 .(19)に対し、 Tˆ+Vˆ0+Vˆ1、W~ = w~0+w~1





ブロッホ基底である、式.(19)に対し、Tˆ + Vˆ0 + Vˆ1、W~ = w~0 + w~1
のオンサイト行列を計算する。1中心積分 (オンサイト行列要素)で
は x、ｙ、ｚについて奇数次の積分は０なることに注意する。まず、 
Tˆ + Vˆ0 + Vˆ1の 4 × 4行列を示す。 















































sp = hs(~r0) j zv1(r0) j Py(~r0)i (27)
つぎに、W~ˆ の各成分がどのようになっているか示す。球対称な関数の
右上に添え字をつけることで、その添え字で微分した関数であること
を表すことにする。つまり、fx(r) = (@=@x)f (r) = (x=r)f r(r)などと
なる。 




r r 1 Wˆy = (v0(rl) + zv 1(rl)) (zpx   (x   al)pz) + v1(rl)px (29) rll 
X 
r r 1 Wˆz = (v0(rl) + zv 1(rl)) ((x   al)py   ypx) (30)rll 
式(28),(29),(30)を各軌道に演算する。ただし、 jPm(~rl)i = (m=r)jR(rl)i(m = 
x   al; y; z)と書き、 W~ˆ についてはオンサイト行列要素を計算するた
め、l = 0のみ考える。 
Wˆxjs(r0)i = iv1(r0)jsy(r0)i (31) 
x
WˆxjPx(~r0)i = iv1(r0) jRy(r0)i (32) 
r0  
y
WˆxjPy(~r0)i = iv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i
r0 
zr r+ i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (33)
 r0
 
z yr rWˆxjPz(~r0)i = iv1(r0) jRy(r0)i   i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (34) r0 r0 
Wˆyjs(r0)i =  iv1(r0)js x(r0)i (35) 
 
x
WˆyjPx(~r0)i =  iv1 jRx(r0)i + jR(r0)i
r0 











z xr rWˆyjPz(~r0)i =  iv1(r0) jRx(r0)i + i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (38) r0 r0 
Wˆzjs(r0)i = 0 (39) 
yr rWˆzjPx(~r0)i = i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (40) r0 
xr rWˆzjPy(~r0)i =  i(v0(r0) + zv 1(r0)) jR(r0)i (41) r0 
WˆzjPz(~r0)i = 0 (42)
これらと各軌道の内積を考えると、 x、y、zが奇数次のものはすべ
て 0になる。このことから、W~ の 4 × 4行列は次のように書ける。 
CCCCCCCA 
BBBBBBB@ 
s 0 0  isp 0 
Px 0 0 0 0 
W˜ on = (43)x 
Py isp 0 0  i 
Pz 0 0 i 0 
CCCCCCCA 
BBBBBBB@ 
s 0 isp 0 0 
Px  isp 0 0 i 
W˜ on y = (44) 
Py 0 0 0 0 
Pz 0  i 0 0 
CCCCCCCA 
BBBBBBB@ 
s 0 0 0 0 
Px 0 0  i 0 
W˜ on = (45)z 
Py 0 i 0 0 
Pz 0 0 0 0 
47
 
ただし各パラメータは、v1r(r)  0とすると、以下のように書ける。 
sp = hpm(~r0) j v1(r0) j s m(r0)i (m = x; y) (46) 
rp = hpm(~r0) j v0(r0) j pm(~r0)i (m = x; y; z) (47) 
1 = hpy(~r1) j v1(r0) j sy(r0)isp  
y  hs(r 1)jv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i (48) 
r0 
1 = hpz(~r1) j v r(r0) j pz(~r0)i + hpy(~r 1) j v r(r0) j py(~r0)i (49)p 








s ts Tsp 0 tsp 
˜
Px  Tsp t 0 Tp
HnonSO = (50)
Py 0 0 t 0 
BBBBBBB@ 
 P T 0t tz sp p 
 
ただし、~rl = ~r   l~a; rl = j~rljとして各パラメータは、 
ˆ ˆ ˆまず、 の 行列を示す。×T V V 4 4+ +0 1
CCCCCCCA 
h j j i P (~ ) ( ) P (~ ) ( ) (52)= r v r r m = y; z1 0 1 0m m
h j j i h j j i( ) ( ) P (~ ) P (~ ) ( ) ( ) (53)t += s r zv r r r zv r s r 1 1 0 0 1 1 0 0sp z z
h j j iT ( ) ( ) P (~ ) (54)= s r v r r1 0 1 0sp x
h j j i h j j iT P (~ ) ( ) P (~ ) P (~ ) ( ) P (~ ) (55)+= r zv r r r zv r r 1 1 0 0 1 1 0 0p x z z x
h j j if(~ ) A(~ ) (~ ) f(~ ) A(~ ) (~ )r r g r = r r g r1 0 1 0 0l
h j j i(~ ) A(~ ) f(~ ) (56)+ g r r r 1 0 0
















1 0 0 i 0 
CCCCCCCA 
sp 
2 i 0 0 
BBBBBBB@ 
W˜ tra = 
0 0 xy 0 
(57)x 
i1  0  ip 1 sp xy 






 isp2 xx 0 ip 2 
(58) 
0 0 yy 0 
0  ip 2 0 zz 
0 0  sp 0 




 sp ip 2 0 0 
(59)
0 0 0 0 
ただし各パラメータは、v1r(r)  0とすると、以下のように書ける。 
sp = hpm(~r0) j v1(r0) j s m(r0)i (m = x; y) (60) 
rp = hpm(~r0) j v0(r0) j pm(~r0)i (m = x; y; z) (61) 
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1  = hpy(~r1) j v1(r0) j sy(r0)isp 	 
y  hs(r 1)jv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i (62) 
r0 
1  = hpz(~r1) j v r(r0) j pz(~r0)i + hpy(~r 1) j v r(r0) j py(~r0)i	 (63)p 
	  
xy = py(~r1)
 v1(r0) x  Ry(r0) r0 	 
y
+	 hpx(~r 1)jv1(r0) jRy(r0)i + jR(r0)i (64) 
r0 
2  = hpx(r1) j v1(r0) j s x(r0)isp 	 
x   hs(r 1)jv1(r0) jRx(r0)i + jR(r0)i (65) 
r0 
2  = hpz(~r1) j v r(r0) j pz(~r0)i + hpx(~r 1) j v r(r0) j px(~r0)i	 (66)p 
s = hs(r1) j v1(r0) j s x(r0)i   hs(r 1) j v1(r0) j s x(r0)i	 (67)
	 
xx = hpx(r1)jv1(r0)	 x jRx(r0)i + jR(r0)i
r0	 
x   hpx(r 1)jv1(r0) jRx(r0)i + jR(r0)i (68)
r0 
  	  
yy = py(r1)




    
zz = pz(r1)
 v1(r0) x  Rz(r0)   pz(r 1)  v1(r0) x  Rz(r0) r0 r0
(70)
sp = hs(r1) j v0r(r0) j px(r0)i (71)
これらの 4 × 4行列をを適切に配置することで、スピンも含む x軸正










て、Tˆ + Vˆ0 + Vˆ1については、行列に対する適当な基底の変換を行え
ばよい。W~ については、行列の基底の変換だけでは不十分で、演算
子自体も変換する必要がある。たとえば、 回転、
0 x = x sin  + y cos  
0 y =  x cos  + y sin  (72)
0 z = z 
または、
0 x = x	 0 sin    y cos 
 
0
 y = x cos  + y 0 sin  (73) 





















pˆz 0   @V 
@z 0 
(pˆx 0 cos  + pˆy 0 sin ) 






























sin    













































(pˆx 0 cos  + pˆy 0 sin ) 
sin 
 
(px 0 sin    py 0 cos ) 
= 
@x 0 
pˆy 0   
@y 0 
pˆx 0 








































X +  0 0 0 0 0 
0 X    0 0 0 2 
0 0 6 2 0 0 
0 0 2 X +  0 0 




jp0; #> 0 2 0 0 0 6 
ただし、 p軌道の軌道エネルギーをエネルギーの原点にとってあり、 
X=3 + 3であり、 は一般的に言われている ~l  ~s相互作用の大きさ
の半分である。また、 pi = ~l pi(~r   ~l)である。この固有値問題を解
くと、 3組の 2重縮した固有値とそれぞれに対応した波動関数が得ら
れる。固有値 E0 = 3 + に対応する波動関数は 








である。固有値 E = 6 + 3 32   (1  1 + 2)に対応する波動関
数は 
j >= sin jp 1; "> + cos jp0; #> (79)1 
j >= sin jp1; #> + cos jp0; "> (80)2 
 である。ここで、  = 32  32 であり、 tan  = 1 1+
2 である。各
固有値に対して摂動論によりΓ点でのラシュバ係数を調べたいので 
~k  ~a << 1を仮定し、cos ~k  ~a = 1と sin ~k  ~a = ~k  ~aを用いる。 
0 R = 0 (81)  




+ zz cos 
2  + 2t1 sin  cos R 
(82)
ここで、XY は Hˆ1so の x軸方向のトランスファーで、実関数表示の p
軌道を用いて次のようにかける。
XY =< pX ; " j Hˆ1sojpY ; #> (83)
また、 t1は Vˆ1の jp1; #>と jp0; #>もしくは jp 1; ">と jp0; ">間のト
ランスファーである。 sin  cos は例えば jp1; #>と jp0; ">の線型結




sin  cos  = p (84) 
9(   )2 + 82 
58
 
pつまり 2t1 sin  cos は Vˆ1と Hˆ0so が同時に働かないと現れないこと
を示している。 
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